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図 1 フタロシアニンの構造（左）と色（右） 
 












図 3 フタロシアニンの機能と応用（砂金氏による） 
GAUSSIAN 98 












図 4 GAUSSIANの利用が考えられる研究分野 
２ 振動構造の基礎理論[8] 
 Born-Oppenheimerエネルギーと、分子の微小振動を記述する Schrödinger方程式
は運動エネルギー、ポテンシャルエネルギーをそれぞれ T, Vとすると 
 ( ) ΨEΨVTΨH =+=ˆ       (1） 
である。N原子分子の各原子の座標を 
       (2) ( Nzzyx ,,,, 111 L=Xt )





















































































1=T        (5) 
と書く。ここで であり、BMBG t1−= XBR = を満たす。さらに座標 Qを主軸変換














































1 TV    (7) 
となる。式(6)、(7)の比較から 
      (8) ΛLGLΛLFL 1t1t == −−,
である。これより 
    (9) 2t1t1 ΛLLFGΛLFLLGL =⇒=−− 2









































































   
図 6 TAC（左）、TABC（中）、TAiBC（右）の最適化構造 
 図 7 各化合物の実測の赤外吸収スペクトル（赤線、KBr法）、および振動計算の
結果（黒棒） 






体（400-1700 cm-1）に渡っており強度が強いものもある。TACとTABCの 1161、1249 
cm-1の遷移はこのタイプのモードである（図 8、9）。分子の中心部（18π電子 






























図 11 バナジル体（M=VO）の赤外スペクトル（KBr法） 
５ まとめ 
 本研究では修飾を施したフタロシアニン誘導体について、実測の赤外振動スペクト
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